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     In order to exploit the potential applications of gold nanowaires, it is important to reveal their mechanical 
properties. Although Molecular Dynamics (MD) simulations can treat dynamic conformational modifications in 
atomic scale, the analysis time scale is strictly limited. In this paper, Parallel Replica (PR) method which can extend 
the analysis time scale is employed to investigate mechanical properties of a gold nanowire at slower strain rates. We 
performed tensile-loading simulations at wide strain-rate range ( 5100.1   12100.1  s
) using MD and PR method, 
and revealed that the deformation behavior changes depending on the strain rate. Furthermore, we predict the yield 
strain at practical strain rate based on the transition state theory. 
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いる PR 法の引張り変形解析における有効性の検討も行う．  
2.  Parallel Replica(PR)法 



























































Fig.1  Schematic illustration of PR method. 
 
 
3.  解析条件 

























(a)Model size and crystal orientation.  (b)Boundary region. 
Fig.2 Analysis model. 
 
 3.2 解析条件  解析温度は 5K, 50K, 100K, 150K, 
200K, 250K, 300Kとし，速度スケーリング法により温度
制御を行う．ひずみを与えるための変位は毎ステップ与え，
ひずみ速度が 5100.1   12100.1  sの範囲で解析を行う．
ひずみ速度が 8100.1   12100.1  sでは MD法を，ひずみ
速度が 5100.1   7100.1  sでは PR 法を用いる．ただし，
ひずみ速度 5100.1  sは，300Kのみで解析を行う．また，
ひずみ速度 7100.1  s，150K では，MD 法による解析も
行い，その結果と PR法の結果とを比較し，PR法の結果が
妥当であることを評価する．PR 法では 32プロセスを用い




(i) レプリカを作成する前に 0K まで温度を下げ，各原子
まわりで，距離が fcc金属，0K における最隣接原子間
距離(0.288nm)の 1.1倍以内の原子をリストアップする． 
















4.  解析結果 
 4.1 MD 法と PR 法の比較  ひずみ速度 7100.1  s，























 4.2 降伏ひずみのひずみ速度・温度依存性  Fig.5に
降伏ひずみのひずみ速度と温度依存性を示す．また，Fig.6
に 11100.1  s，150K，Fig.7 に 6100.1  s，150K，
Fig.8 に 5100.1  s，300K における変形挙動と応力
ひずみ曲線をそれぞれ示す．降伏ひずみは最初に応力がピ
ークを迎えた時のひずみとしている．Fig.5 における降伏
ひずみは，MD 法を用いた範囲( 8100.1   12100.1  s)
では 5 回の計算結果の平均， PR 法を用いた範囲






(a) Stress-strain curves. 
 
 
(b-1) Structure change during deformation (MD). 
 
 
(b-2) Structure change during deformation (PR method). 
Fig.3 Comparison between results of MD and PR method at 
7100.1  s, T150 K. 
 
 




Fig.6(a)に示すように，ひずみ速度が 11100.1  s以上と非
常に大きい場合には，非晶質化して変形が進行し，すべり
変形とは別の機構になっているのがわかる．一方，ひずみ







も小さい 5100.1  sでは後者が多く見られ(Fig.8(a))，
ひずみ速度によって変形挙動が変化していることがわか
る．なお，本報では割愛するが， 6100.1  s以上の解
析を行った温度範囲では，変形挙動の温度依存性は見られ
なかった． 
 4.3 低ひずみ速度における降伏ひずみの予測  本解








































































Fig.5  Influence of strain rate and temperature on yield strain. 
 
(a) Deformation behavior. 
 
 
(b) Stress-strain curve. 
Fig.6  Analysis results at 11100.1  s, T150K . 
 
 
(a) Deformation behavior. 
 
 
(b) Stress-strain curve. 
Fig.7  Analysis results at 6100.1  s, T 150K. 
 (a) Deformation behavior. 
 
 
(b) Stress-strain curve. 





















  (3) 
                  
上式中の a，bは以下の式で表される．
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本解析では，ひずみ速度 8100.1  s, 温度 5K, 50K, 
100K, 150K, 200K, 250K, 300K での MD法の結果を用い
てフィッティングを行う．まず，解析から得られた降伏ま
での応力ひずみ曲線を式(4)によりフィッティングするこ
とで a0, a1, a2, b0, b1, b2を求める．その後，式(1)を，ひずみ
速度 8100.1  sで MD法により求めた降伏ひずみに温度 T
の関数としてフィッティングすることで， Q0，0，1 を
得る．また，N 68,  12100.1  sを用いる． 
 フィッティング結果を Table 1，2に，低ひずみ速度での
予測曲線を Fig.9に示す．Fig.9より，理論からの多少のず
れはあるものの， PR 法により直接求めた結果






的なひずみ速度である 2100.1  sでは，300Kでの降伏ひ




Table 1  Obtained parameters (parameters in Eq.(5), (6)). 
a0[GPa] 122.1 b1[GPa] 861.2 





Table 2  Obtained parameters (Q0, 0, 1). 
Q0[×10
-19 J] 2.036 
0[×10
-29 m3] 4.700 
1[×10
-32 m3/K] 3.150 
 
 
Fig.9  Prediction of yield strain at slower strain rates. 
 
5.  結言 






(2) ひずみ速度が 11100.1  s以上と非常に大きい場合，変
形はすべり変形とは異なる非晶質化を伴う別の機構で
進行した．ひずみ速度が 10100.1   s以下では，変形は
転位運動で進行し，{111}面でのすべり変形が観測され
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